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ADENIN KOT KATION V HEKSAFLUORIDOSILIKATNIH SOLEH 
Povzetek:  
V diplomskem delu opisujem sintezo heksafluoridosilikatne soli s formulo [RH2]
2+[SiF6]
2- (1), 
v kateri je R adenin. Pri sintezi so bili kot reaktanti uporabljeni: SiO2, fluorovodikova kislina in 
adenin. Reakcija je bila izvedena v stehiometričnem razmerju 1 : 1 med SiO2 in adeninom, kar 
je vodilo do nastanka dvoprotoniranega adeninskega kationa. Iz raztopine fluorovodikove 
kisline so se izločili kristali, ki so bili nato analizirani z rentgensko strukturno analizo. Nastali 
produkt sem strukturno primerjal s spojino [RH]2
+[SiF6]
2- (R = adenin) (2) z že znano strukturo, 
ki vsebuje enoprotoniran adeninski kation. 
Ključne besede:  
Adenin, heksafluoridosilikati, rentgenska strukturna analiza 
 
ADENINE AS CATION IN HEXAFLUORIDOSILICATE SALTS 
Abstract:  
In this thesis I describe the synthesis of hexafluoridosilicate salt with formula [RH2]
2+[SiF6]
2-
(1), where R is adenine. SiO2, hydrofluoric acid and adenine were used as reactants in the 
synthesis. The reaction was performed in a stoichiometric ratio of 1 : 1 between SiO2 and 
adenine, which led to the formation of a double-protonated adenine cation. Crystals were 
formed in hydrofluoric acid solution, which were then analyzed by X–ray crystallography. The 
structure of resulting product was compared with compound [RH]2
+[SiF6]
2- (R = adenine) (2) 
with known structure containing a monoprotonated adenine cation. 
Keywords:  
Adenine, hexafluoridosilicates, X-ray crystallography 
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1  Uvod 
 
1.1  Silicijev dioksid 
 
Silicijev dioksid, znan tudi kot kremen, je kemijska spojina s formulo SiO2 in je najpogostejši 
mineral v zemeljski skorji. V mnogih delih sveta je silicijev dioksid glavna sestavina peska. 
Uporaba silicijevega dioksida je izjemno široka, saj se ga uporablja v strukturnih materialih, 
mikroelektroniki (kot električni izolator), v kemijski in farmacevtski industriji ter tudi kot 
sestavni del v prehrambni industriji [1]. 
Čisti silicijev dioksid je pri sobnih pogojih v obliki belega prahu ali brezbarvnih kristalov. 
Znanih je več polimorfnih modifikacij: kremen, tridimit in kristalobalit [2]. Pri vseh oblikah je 
poznana še nizkotemperaturna in visokotemperaturna modifikacija. Tališče SiO2 je odvisno od 
modifikacije in se giblje med 1500 in 1705 °C [3].  
Silicijev dioksid ima tetraedrsko strukturo s štirimi atomi kisika, ki obdajajo osrednji atom 
silicija, tetraedri pa so povezani med seboj preko kisikovih atomov (Slika 1) [2]. Razdalje            
Si–O so 1,60 Å, koti Si–O–Si pa 144°. Tetraedri so med seboj povezani v tridimenzionalno 
strukturo [4].  
                                                                                                  
Slika 1: Povezovanje silicijevih in kisikovih atomov v SiO2: (levo) prikaz s krogci in 
palčkami, (desno) prikaz s tetraedri. 
 
Vdihavanje prahu kristalnega silicijevega dioksida je zdravju škodljivo in lahko privede do 
hudega vnetja pljučnega tkiva, silikoze, bronhitisa, pljučnega raka in drugih imunskih bolezni. 
Večina izpostavljenosti silicijevemu dioksidu pri ljudeh se pojavlja na delovnem mestu in ne v 
splošnem okolju. Peskalniki, ki uporabljajo pesek za čiščenje površin, ustvarjajo oblake prahu 
silicijevega dioksida in predstavljajo največjo nevarnost za delavce. Drugi poklici, pri katerih 
je izpostavljenost pogosta so še rudarjenje, kamnolomi ter kmetijstvo (posebej v sušnih 
obdobjih) [5]. 
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1.2 Fluorovodikova kislina 
 
Fluorovodikova kislina je vodna raztopina vodikovega fluorida s kemijsko formulo HF. Je 
brezbarvna, hlapna in zelo korozivna tekočina ostrega vonja. Raztopino je treba hraniti v 
plastičnih posodah, saj počasi raztaplja silicijev dioksid, ki pa je glavna sestavina laboratorijske 
steklovine [6]. Uporablja se tudi za jedkanje stekla. S steklom reagira tako plinasti vodikov 
fluorid, kot tudi fluorovodikova kislina, zato z njima ni mogoče eksperimentirati v steklenih 
posodah [7]. Pri reakciji HF s silicijevim dioksidom nastaja plinasti silicijev tetrafluorid, SiF4: 
SiO2   +   4 HF   →   SiF4   +   2 H2O 
Pri delu s to kemikalijo je potrebno nositi zaščitne rokavice, saj kislina zlahka prodre zunanje 
plasti kože in moti živčne funkcije ter reagira s magnezijevimi in kalcijevimi ioni v kosteh [6]. 
Industrijsko pridobivanje fluorovodikove kisline poteka tako, da kalcijev fluorid (CaF2) reagira 
s koncentrirano žveplovo kislino pri visoki temperaturi (265 °C). Pri tej reakciji nastane HF v 
plinastem stanju, katerega raztopijo v vodi in pripravijo različne koncentracije fluorovodikove 
kisline [6]. 
CaF2   +   H2SO4   → 2 HF   +   CaSO4 
Vodna raztopina HF je šibka kislina zaradi velike energije vezi H–F [8].  
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1.3 Heksafluoridosilikatne soli 
 
Heksafluoridosilicijeva kislina je hlapna brezbarvna tekočina s kemijsko formulo H2SiF6. 
Kemikalija je jedka za kovine in tkiva, uporablja pa se pri fluoridiranju vode, v utrjevalnem 
cementu, v keramiki, pa tudi kot sredstvo za zaščito lesa. Heksafluoridosilicijeva kislina nastane 
pri reakciji silicijevega dioksida s fluorovodikovo kislino [9]. 
SiO2 + 6 HF → H2SiF6 + 2 H2O 
Kislina je poznana le v vodnih raztopinah. Je močna kislina, ki ne najeda stekla [3]. 
Heksafluoridosilikati so soli heksafluoridosilicijeve kisline, kjer kot anion nastopi [SiF6]
2- 
(Slika 2). Fluorovi atomi so oktaedrično razporejeni okoli silicijevega atoma, kar pomeni, da 
so koti med njimi enaki 90° [9]. 
 
Slika 2: Heksafluoridosilikatni anion [SiF6]
2-. 
 
Heksafluoridosilikatne soli Na, K, Ca in Ba so slabo topne. Uporabljajo jih za zaščito lesa in 
emajle. Topni fluoridosilikati zagotavljajo trdnost in tesnjenje gradbenih materialov, ki 
vsebujejo apnenec, saj nastane kalcijev fluoridosilikat, CaSiF6, ki zapre pore [3]. 
Poznane pa so tudi najrazličnejše piridinijeve in aminske soli heksafluoridosilikatov [10].  
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1.4 Purin in adenin 
 
Purin je heterociklična aromatska organska spojina, sestavljena iz pirimidinskega obroča, 
pripojenega na imidazolni obroč (Slika 3). Dve bazi nukleinskih kislin, adenin in gvanin, sta 
derivata purina. Visoke koncentracije purina so v mesu in mesnih izdelkih, še posebno v 
ledvicah in jetrih. V laboratoriju lahko ustvarimo purin pri 28 urnem segrevanju formamida na 
170 °C [11]. 
 
Slika 3: Purin. 
 
Purini so v naravi najbolj razširjeni heterocikli. Pomembni purini so tudi: hipoksantin, ksantin, 
teobromin, kofein, sečna kislina in izogvanin (Slika 4) [12]. 
 
 
Slika 4: Gvanin (1), hipoksantin (2), izogvanin (3), kofein (4), ksantin (5), sečna kislina (6) in 
teobromin (7).  
 5 
 
Adenin je derivat purina (Slika 3) in ena od štirih nukleinskih baz v deoksiribonukleinski kislini 
(DNK), ki jih predstavljajo črke G – C – A – T (G = gvanin, C = citozin, T = timin in A = 
adenin). Znotraj molekule DNK adeninske baze na enem pramenu DNK tvorijo vodikove vezi 
s timinskimi bazami na nasprotnem pramenu DNK, medtem pa gvaninske baze tvorijo 
vodikove vezi s citozinskimi bazami. Pri običajnih pogojih je molekula DNK dvojna vijačnica. 
Zaporedje štirih baz DNK kodira genetske napotke celice. Adenin pa ne služi samo genskemu 
zapisu, ampak tudi drugim procesom v človeškem telesu; na primer oblika adenina, imenovana 
adenozin trifosfat (ATP), služi kot molekula za shranjevanje energije in se uporablja za 
napajanje številnih kemijskih reakcij v celici [13]. Adenin je tudi sestavni del ribonukleinske 
kisline, RNK. 
 
 
Slika 5: Adenin. 
 
Adenin lahko v spojinah nastopa kot kation, saj se načeloma lahko protonirajo trije prosti 
heterociklični dušikovi atomi in tako nastane 3+ kation. Vendar v bazi kristalnih struktur 
(CCDC) [14] nisem našel nobenega takega primera. Veliko pa je objavljenih kristalnih struktur, 
kjer nastopa adenin v kristalnih strukturah kot 2+ ali 1+ kation. Največ je spojin, kjer je 
protoniran dušik na mestu 1, nato pa na mestu 1 in 7 (Slika 5). Na vrsto naboja kationa lahko 
vplivamo tudi s stehiometričnim razmerjem pri sami reakciji. V primeru reakcije med adeninom 
in SiO2 v fluorovodikovi kislini sta možni dve reakciji (R = adenin):   
(1) SiO2   +   6 HF   +   R   →   [RH2]2+[SiF6]2-   +   2 H2O 
(2) SiO2   +   6 HF   +   2 R →   [RH]2+[SiF6]2-   +   2 H2O 
Spojina, nastala pri reakciji 2, [RH]2
+[SiF6]
2-, je bila že sintetizirana in strukturno določena [15]. 
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1.5 Rentgenska strukturna analiza 
 
Rentgenska strukturna analiza je tehnika, ki se uporablja za določanje strukture kristaliničnih 
snovi. Pri tej tehniki obstreljujemo z rentgenskimi žarki kristal, ki ima urejeno notranjo zgradbo, 
žarki pa se po uklanjanju na gradnikih kristala širijo v številne smeri. Z merjenjem kotov in 
intenzivnosti teh uklonjenih žarkov lahko s pomočjo računalniških programov ustvarimo 3D 
sliko gostote elektronov znotraj kristala in posledično lahko določimo položaje atomov v 
kristalu ter njihove medsebojne razdalje [16]. 
Pri uporabi rentgenske strukturne analize namestimo kristal na goniometer (Slika 6). Ta se 
postopoma vrti, medtem ko so na kristal usmerjeni rentgenski žarki. Dvodimenzionalne slike 
uklonov, ki jih izmeri detektor, se pretvorijo v tridimenzionalni model z uporabo matematične 
metode Fourierjevih transformacij, v kombinaciji s kemijskimi podatki, znanimi za vzorec. Če 
so kristali premajhni ali pa niso dovolj kristalinični, lahko pride do slabe ločljivosti ali pa celo 
napake pri merjenju [16]. 
 
 
Slika 6: Rentgenska strukturna analiza. 
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2 Namen dela 
 
Namen mojega diplomskega dela je sinteza adenina kot kationa v heksafluoridosilikatni soli in 
nastanek kristaliničnega produkta s formulo [RH2]2+[SiF6]2- (R = adenin) (1) ter karakterizacija 
le-tega s pomočjo rentgenske strukturne analize. Reakcijo sem izvedel v stehiometričnem 
razmerju 1 : 1 med adeninom in SiO2. 
Namen diplomskega dela je tudi strukturna primerjava produkta reakcije 1 [RH2]
2+[SiF6]
2- (R 
= adenin) (1) z že sintetizirano in objavljeno spojino [RH]2+[SiF6]2- (R = adenin) (2), ki vsebuje 
enoprotoniran adenin.  
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3 Eksperimentalni del 
 
3.1 Rentgenska strukturna analiza 
 
Kristalna struktura spojine 1 je bila posneta na Agilent SuperNova difraktometru z 
monokromatsko svetlobo Mo-Kα (λ = 0.71073 Å) pri sobni temperaturi.  
Pri reševanju kristalnih struktur so bile uporabljene direktne metode implementirane v 
programu SHELXS-86 [17]. 
Za prilagajanje modelne funkcije izmerjenim podatkom sem uporabil program SHELXL-
2018/3 [18]. 
Oba programa sta del programskega paketa WinGX [19]. 
Za pripravo slikovnega gradiva in analizo podatkov so bili uporabljeni programi: DIAMOND 
[20] in Mercury [21]. 
Vsi nevodikovi atomi so bili obravnavani anisotropno. Vsi vodikovi atomi, vezani na ogljik, so 
bili vključeni v model na izračunanih mestih. Vsi vodikovi atomi, vezani na dušik, pa so bili 
locirani v Fourierovi diferenčni mapi in v zadnjih stopnjah modelne funkcije postavljeni na 
izračunane lege. Njihov položaj se je prilagajal modelni funkciji v odvisnosti od dušikovega 
atoma. Parametra prilagajanja sta bila: N–H = 0,86 Å in Ueq(H) = 1.2Uiso(N).  
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3.2 Uporabljene kemikalije in eksperimentalni pogoji 
 
V Tabeli 1 so navedene informacije o kemikalijah, katere sem uporabljal pri eksperimentalnem 
delu. 
Tabela 1: Informacije o uporabljenih kemikalijah pri eksperimentalnem delu. 
IME FORMULA M [g/mol] PROIZVAJALEC 
Adenin C5H5N5 135,13 BDH-Biochemicals 
Silicijev dioksid SiO2 60,08 Carl Roth 
Fluorovodikova kislina HF 20,01 Honeywell/Fluka 
 
Pri delu v laboratoriju sem ves čas nosil zaščitno opremo (zaščitna halja, rokavice in očala). Pri 
delu sem uporabljal plastični inventar zaradi reakcije med fluorovodikovo kislino in steklom 
ter vse reakcije izvajal v digestoriju pod sobnimi pogoji. 
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3.3 Sinteza spojine 
 
Sintezo sem izvajal tako, da sem najprej natehtal silicijev dioksid in ga raztopil v 48% 
fluorovodikovi kislini. V bistro raztopino sem nato postopno dodajal adenin. Raztopino sem 
mešal, da se je zbistrila in jo nato prefiltriral. Bistro raztopino sem pustil v čaši, v digestoriju, 
dokler se ni izločil produkt [RH2]2+[SiF6]2- (1). Kristaliničen produkt sem nato odnučiral in 
kristale posušil v digestoriju na zraku. 
Reakcijo sem izvajal v stehiometričnem razmerju 1 : 1 med SiO2 in adeninom (R): 
SiO2 + 6 HF + R → [RH2]2+[SiF6]2- + 2 H2O        (1) 
 
3.3.1 Postopek sinteze 
 
V plastično čašo sem nalil 20 mL 48% fluorovodikove kisline in med mešanjem na magnetnem 
mešalu počasi dodajal 0,25 g silicijevega dioksida. Mešal sem toliko časa, da se je silicijev 
dioksid v celoti raztopil. V bistro raztopino sem postopoma stresal 0,562 g adenina in mešal, da 
se je vse raztopilo. Raztopino sem pustil mešati še 10 minut, nato pa sem jo prefiltriral. Filtrat 
sem pustil v digestoriju 14 dni, da so se v raztopini izločili brezbarvni kristali. Raztopino nad 
kristali sem dekantiral, izločene kristale pa pustil v digestoriju, da so se na zraku posušili. 
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4 Rezultati in razprava 
 
4.1 Rezultati sinteze 1 
 
4.1.1    Rentgenska strukturna analiza produkta [RH2]2+[SiF6]2- (1) 
 
Na Sliki 7 je prikaz osnovnih ionskih gradnikov produkta 1, nastalega pri sintezi 1. Adeninijev 
kation in heksafluoridosilikatni anion tvorita skupaj asimetrično enoto, ki se ponavlja po 
prostoru v skladu s simetrijskimi operacijami. 
 
 
Slika 7: Prikaz osnovnih gradnikov v kristalni strukturi spojine 1. 
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Slika 8 prikazuje povezave gradnikov z vodikovimi vezmi v kristalni strukturi spojine 1. Iz 
strukture je razvidno, da so protonirani dušikovi atomi in eden ogljikov atom donorji vodikovih 
vezi, fluorovi atomi s heksafluoridosilikatnega aniona pa akceptorji teh vezi. 
 
 
Slika 8: Prikaz povezave gradnikov z vodikovimi vezmi v kristalni strukturi spojine 1. 
Simetrijske kode: (i) -x, y-1/2, -z+3/2; (ii) x, y-1, z; (iii) x-1, y, z; (iv) x-1, y-1, z. 
 
Spojina 1 kristalizira v ortorombskem kristalnem sistemu P 212121. Dolžine vezi med Si-F so 
med 1,652 in 1,698 Å. S pomočjo rentgenske strukturne analize je bilo tako potrjeno, da je 
spojina 1 ionska s formulo [RH2]
2+[SiF6]
2-, kjer R predstavlja adenin. Podatki o kristalni 
strukturi so podani v Tabeli 2, izbrane dolžine vezi in koti med vezmi pa so podani v Tabeli 3. 
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Na Sliki 9 je prikazana povezava ionskih gradnikov z vodikovimi vezmi v osnovni celici spojine 
1. V Tabeli 4 pa je prikazana geometrija vodikovih vezi v kristalni strukturi spojine 1. 
Iz Slike 9 je razvidno, da so adeninijevi kationi in heksafluoridosilikatni anioni s pomočjo 
vodikovih vezi povezani v dvo-dimenzionalno polimerno tvorbo, ki leži na ravnini vzdolž 
kristalografskih stranic osnovne celice a in b ter je pravokotna na stranico c. 
 
Slika 9: Razporeditev gradnikov v osnovni celici spojine 1. 
Tabela 2: Podatki o kristalni strukturi spojine 1. 
oznaka spojine 1 
formula C5H7F6N5Si 
M [g/mol] 279,25 
kristalni sistem ortorombski 
prostorska skupina P 212121 
a [Å] 5,7775(4) 
b [Å] 10,4648(5) 
c [Å] 14,9146(8) 
α [°] 90 
β [°] 90 
γ [°] 90 
V [Å3] 901,74(9) 
Z 4 
ρc [g/cm3] 2,057 
R[I>2σ(I)] 0,0389 
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Tabela 3: Izbrane dolžine vezi [Å] in koti med vezmi [°] v kristalni strukturi spojine 1. 
 
   
 
 
Tabela 4: Geometrija vodikovih vezi v kristalni strukturi spojine 1. 
D–H 
d (D–H) 
[Å] 
d (H∙∙∙A) 
[Å] 
d (D∙∙∙A)  
[Å] 
kot (DHA) 
[°] 
simetrijska 
operacija 
N1–H1N∙∙∙F2 0,83(2) 1,89(3) 2,670(4) 157(5) / 
N2–H2N∙∙∙F6 0,85(2) 1,87(3) 2,696(4) 162(4) -x, y-1/2, -z+3/2 
N3–H3N∙∙∙F3 0,85(2) 1,84(3) 2,672(4) 169(4) x, y-1, z 
N4–H4NA∙∙∙F1 0,87(2) 1,96(3) 2,785(4) 160(5) x-1, y, z 
N4–H4NB∙∙∙F5 0,86(2) 2,23(4) 2,886(5) 133(4) -x, y-1/2, -z+3/2 
C4–H4∙∙∙F4 0,93 2,39 3,216(5) 148,0 x-1, y-1, z 
 
  
  1 
 Si1–F1  1,652(3) 
Si1–F2  1,669(3) 
Si1–F3 1,698(2) 
Si1–F4 1,654(3) 
Si1–F5 1,660(3) 
Si1–F6 1,695(2) 
N1–C1 1,346(6) 
N1–C5  1,363(6) 
N2–C3 1,378(5) 
N2–C4 1,322(5) 
N3–C2 1,358(4) 
N3–C4 1,325(5) 
N4–C1 1,309(5) 
N5–C2 1,344(5) 
N5–C5 1,304(5) 
C1–C3 1,404(5) 
C2–C3 1,385(5) 
  1 
F1–Si1–F2 89,8(2) 
F1–Si1–F3 90,34(13) 
F1–Si1–F4 91,2(2) 
F1–Si1–F5 179,78(17) 
F1–Si1–F6 90,33(13) 
F1–Si1–F1i / 
F1–Si1–F2i / 
F1–Si1–F3i / 
N1–C1–N4 121,1(3) 
N1–C5–N5 124,3(4) 
N2–C4–N3 110,3(3) 
N3–C2–N5 126,0(3) 
N1–C1–C3 112,8(4) 
N4–C1–C3 126,1(4) 
C1–N1–C5 124,9(3) 
C2–N5–C5 112,4(4) 
C3–N2–C4 107,8(3) 
C4–N3–C2 108,5(3) 
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4.2 Razprava produkta sinteze 1 
 
4.2.1 Predstavitev spojine 1 
 
Produkt sinteze 1 je spojina s formulo [RH2]
2+[SiF6]
2- (R = adenin) (1) in je sestavljena iz enega 
adeninskega kationa ter enega heksafluoridosilikatnega aniona.  
Pri reakciji v stehiometričnem razmerju 1 : 1 med adeninom in SiO2 se je adenin protoniral na 
dveh dušikovih atomih in smo tako kot produkt dobili dvojno protoniran adeninijev kation, kot 
je prikazano na spodnji Sliki 10. 
 
Slika 10: Produkt sinteze. 
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4.2.2 Kristalna struktura 
 
Spojina 1 s formulo [RH2]
2+[SiF6]
2- (R = adenin) ima primitivno ortorombsko kristalno 
strukturo, kar pomeni, da ima osnovna celica obliko kvadra z različno dolgimi stranicami (a ≠ 
b ≠ c), ki so med seboj pravokotne (α = β = γ = 90°). Dolžine stranic pa so: a = 5,7775(4) Å,    
b = 10,4648(5) Å, c = 14,9146(8) Å. Tridimenzionalni prikaz pakiranja osnovnih ionskih 
gradnikov v osnovni celici je prikazan na Sliki 11. 
 
 
Slika 11: Kristalna struktura produkta sinteze 1. 
 
Na Sliki 12 je prikazan pogled na osnovno celico vzdolž stranice b, na Sliki 13 pa vzdolž 
stranice a. Kot med ravninama na katerih ležita dva nasprotno usmerjena adeninijeva kationa 
je 54,6°. 
   
Slika 12: Pogled na kristalno strukturo 1 
vzdolž stranice b. 
Slika 13: Pogled na kristalno strukturo 1 
vzdolž stranice a. 
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4.2.3 Vodikove vezi 
 
Vodikova vez je šibka kemijska vez, ki nastane v nekaterih spojinah, ki vsebujejo 
elektronegativen atom s prostim elektronskim parom (zlasti dušik (N), kisik (O) ali fluor (F)) 
ter vodikom, ki je vezan na močno elektronegativen atom. V vodikovi vezi nastopa donorski in 
akceptorski atom. Elektronegativen atom na katerega je vezan vodikov atom je donor vodikove 
vezi, akceptor pa je elektronegativni atom, ki nima kovalentne vezi s vodikovim atomom [22]. 
V kristalni strukturi spojine 1 so nastale naslednje vodikove vezi: N–H···F in C–H···F. 
Najmočnejša vodikova vez v kristalni zgradbi je N–H···F, kjer dušik nastopa kot donor, fluor 
pa kot akceptor vodikove vezi. V kristalni zgradbi produkta je ta vrsta vodikove vezi zelo 
pogosta, saj lahko na Sliki 8 na strani 12, opazimo, da je en adeninski kation donor petih N–
H···F vodikovih vezi s sosednjimi [SiF6]2- anioni. Iz Slike 9 na strani 13 pa je razvidno, da je 
vsak oktaedrični [SiF6]2- anion v kristalni strukturi spojine 1 akceptor šestih vodikovih vezi, 
torej so vsi fluorovi atomi v [SiF6]
2- anionu udeleženi pri tvorbi vodikovih vezi. Pet fluorovih 
atomov je udeleženih pri N–H···F vodikovih vezeh, eden pa pri C–H···F vodikovi vezi. 
Kot donor vodikove vezi nastopa tudi ogljik, vendar je ta C–H···F vodikova vez šibkejša od 
ostalih, saj lahko ogljikov atom nastopi kot donorski par le v primeru, če je njegov sosednji 
atom bolj elektronegativen [23]. 
Elektrostatične privlačne sile med adeninskim kationom in [SiF6]2- anionom olajšajo nastanek 
obsežnih N–H···F vodikovih vezi. Vodikove vezi med ioni so veliko močnejše kot med 
molekulami in vplivajo na razporeditev gradnikov v kristalni strukturi. V kristalno strukturo bi 
se lahko vključile še molekule vode, kar bi privedlo do nastanka hidrata in tvorbi močnih 
dodatnih vodikovih vezi [10]. Vendar se pri spojini 1 to ne zgodi.  
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4.3 Razprava produkta sinteze 2  
 
4.3.1 Predstavitev spojine 2 
 
Spojina z imenom bis(9H-6-amino-1-purinijev) heksafluoridosilikat(IV) dihidrat s formulo 
[RH]2
+[SiF6]
2-·2H2O (R = adenin) (2) je bila že sintetizirana in objavljena v literaturi [15].  
Kristali so se izločili po reakciji med 1 mmol SiO2 in 2 mmol adenina v raztopini 
fluorovodikove kisline. Zaradi stehiometričnega razmerja 1 : 2 med SiO2 in adeninom je nastal 
enoprotoniran adeninski kation kot je prikazano na Sliki 14: 
 
 
Slika 14: Struktura spojine 2 [15]. 
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4.3.2 Rentgenska strukturna analiza že objavljene spojine 2 
 
Z rentgensko strukturno analizo je bilo ugotovljeno, da je spojina 2 ionska s formulo 
[RH]+2[SiF6]
2-·2H2O, kjer R predstavlja adenin. Na Sliki 15 so prikazani osnovni gradniki v 
strukturi spojine (2). V asimetrični enoti spojine 2 je en adeninijev kation, polovica 
heksafluoridosilikatnega aniona in ena molekula vode. Spojina kristalizira v triklinskem 
kristalnem sistemu P 1̅. Silicijev atom leži na centru inverzije. Molekule vode, ki se pojavijo v 
strukturi so iz vodne raztopine fluorovodikove kisline. Dolžine vezi Si-F so med 1,6646 in 
1,7041 Å.  
 
Slika 15: Prikaz osnovnih gradnikov v kristalni strukturi spojine 2. 
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Na Sliki 16 je prikazana povezava teh osnovnih gradnikov z vodikovimi vezmi v kristalni 
strukturi spojine 2.   
 
 
Slika 16: Prikaz povezave gradnikov z vodikovimi vezmi v kristalni strukturi spojine 2. 
Simetrijske kode: (i) x+1, y, z, -z+3/2; (ii) -x, -y+2, -z; (iii) x, y+1, z-1; (iv) -x+1, -y, -z; (v) -
x+2, -y+1, -z+1. 
 
Adeninski kation je donor šestih vodikovih vezi. Od teh so tri vodikove vezi tipa N–H···F do 
fluorovih atomov sosednjih heksafluoridosilikatnih anionov. Ena vodikova vez pa je tipa N–
H···O do molekule vode v kristalni strukturi. Vsaka molekula vode pa je tudi donor dveh O–
H···F vodikovih vezi. Adeninijevi kationi so povezani med seboj s N–H···N vodikovimi vezmi. 
Dušikov atom N4 je donor dveh razcepljenih N–H···F vodikovih vezi do dveh različnih 
fluorovih atomov z istega heksafluoridosilikata. Dušikov atom N3 pa je donor razcepljene N–
H···N vodikove vezi do dušikovega atoma na sosednjem adeninijevem kationu in hkrati donor 
N–H···F vodikove vezi do heksafluoridosilikatnega aniona. 
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Na Sliki 17 je prikazana razporeditev gradnikov in povezava med njimi z vodikovimi vezmi v 
osnovni celici spojine 2. Podatki o kristalni strukturi so podani v Tabeli 5, izbrane dolžine vezi 
in koti med njimi pa so podani v Tabeli 6. Geometrija vodikovih vezi v kristalni strukturi spojine 
2 pa je prikazana v Tabeli 7. 
 
Slika 17: Razporeditev gradnikov v osnovni celici spojine 2 in njihova povezava z 
vodikovimi vezmi. Vodiki na ogljikovih atomih niso prikazani zaradi preglednosti. 
Tabela 5: Podatki o kristalni strukturi spojine 2 [15]. 
oznaka spojine 2  
formula C10H16F6N10O2Si 
M [g/mol] 450,42 
kristalni sistem triklinski 
prostorska skupina P 1̅ 
a [Å] 5,7500(7) 
b [Å] 7,8504(3) 
c [Å] 10,0884(6) 
α [°] 79,141(6) 
β [°] 84,534(17) 
γ [°] 71,774(9) 
V [Å3] 424,47(6) 
Z 1 
ρc [g/cm3] 1,762 
R[I>2σ(I)] 0,0303 
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Tabela 6: Izbrane dolžine vezi [Å] in koti med vezmi [°] v kristalni strukturi spojine 2 [15].  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Tabela 7: Geometrija vodikovih vezi v kristalni strukturi spojine 2 [15]. 
D–H 
d (D–H) 
[Å] 
d (H∙∙∙A) 
[Å] 
d (D∙∙∙A)  
[Å] 
kot (DHA) 
[°] 
simetrijska 
operacija 
O1w–H1w∙∙∙F2 0,85 1,88 2,7307(14) 178 x+1, y, z 
O1w–H2w∙∙∙F3 0,80 1,95 2,7553(14) 174 / 
N1–H1∙∙∙O1w 0,86 1,88 2,7059(15) 162 / 
N3–H9∙∙∙N5 0,86 2,13 2,9378(17) 157 -x, -y+2, -z 
N3–H9∙∙∙F1 0,86 2,54 3,0009(14) 115 x, y+1, z-1 
N4–H6A∙∙∙F3 0,86 1,98 2,7917(14) 157 x+1, y, z 
N4–H6A∙∙∙F1 0,86 2,61 3,2906(15) 137 -x+1, -y, -z 
N4–H6B∙∙∙N2 0,86 2,15 2,9648(18) 159 -x+2, -y+1, -z+1 
 
  
 2 
Si1–F1 1,6646(8) 
Si1–F2 1,6867(9) 
Si1–F3 1,7041(8) 
Si1–F4 / 
Si1–F5 / 
Si1–F6 / 
N1–C1 1,3681(17) 
N1–C5 1,3543(18) 
N2–C3 1,3892(16) 
N2–C4 1,3154(17) 
N3–C2 1,3605(16) 
N3–C4 1,3637(19) 
N4–C1 1,3080(17) 
N5–C2 1,3632(17) 
N5–C5 1,3015(17) 
C1–C3 1,4081(16) 
C2–C3 1,3803(18) 
 2 
F1–Si1–F2 89,86(5) 
F1–Si1–F3 90,31(4) 
F1–Si1–F4 / 
F1–Si1–F5 / 
F1–Si1–F6 / 
F1–Si1–F1i 180,000(1) 
F1–Si1–F2i 90,14(5) 
F1–Si1–F3i 89,69(4) 
N1–C1–N4 120,97(11) 
N1–C5–N5 125,00(13) 
N2–C4–N3 113,25(12) 
N3–C2–N5 127,47(12) 
N1–C1–C3 113,80(11) 
N4–C1–C3 125,23(12) 
C1–N1–C5 123,90(11) 
C2–N5–C5 112,33(12) 
C3–N2–C4 103,37(11) 
C4–N3–C2 107,06(11) 
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4.3.3 Kristalna struktura 
 
Spojina 2 spada v primitivni triklinski kristalni sistem, kar pomeni, da so stranice osnovne celice 
različno dolge (a = 5,7500(7) Å, b = 7,8504(3) Å, c = 10,0884(6) Å), koti med stranicami pa 
niso pravi koti (α = 79,141(6)°, β = 84,534(17)°, γ = 71,774(9)°) [15]. 
Na Sliki 18 je prikazana razporeditev gradnikov v osnovni celici spojine 2. 
 
Slika 18: Kristalna struktura spojine 2 prikazana s programom Mercury [21]. 
Heksafluoridosilikatni anioni ležijo na ogliščih triklinske osnovne celice, medtem ko sta v njeni 
notranjosti dva adeninijeva kationa. Molekule vode ležijo na ploskvi C osnovne celice, to je 
ploskev, ki jo oklepata stranici a in b.  
Na Sliki 19 je prikazana osnovna celica vzdolž osi a. 
 
Slika 19: Pogled na kristalno strukturo spojine 2 vzdolž osi a. 
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4.3.4 Vodikove vezi 
 
Vodikove vezi so pomembne pri kristalizaciji nastalega kristala. Pri bis(9H-6-amino-1-
purinijevemu) heksafluoridosilikat (IV) dihidratu (2) se tvorijo naslednje vodikove vezi [15]: 
- N–H···F 
- N–H···N 
- N–H···O 
- O–H···F 
Molekule vode, ujete v kristalno strukturo spojine 2 kot hidrati, povzročijo večjo pestrost pri 
tvorbi vodikovih vezi, v primerjavi s spojino 1. Na Sliki 20 je prikaz N–H···O in O–H···F 
vodikovih vezi v spojini 2, ki jih v spojini 1 ne najdemo. 
 
Slika 20: Vodikove vezi med vodo, [SiF6]
2- anionom ter adeninijevim kationom v strukturi 
spojine 2. 
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4.3.5 Razporeditev v prostoru 
 
Adeninski kationi se v kristalu razporedijo v isto ravnino, med vrstami adenina pa se 
izmenjujeta dve molekuli vode ter heksafluoridosilikatni anion. Na Sliki 21 je prikazana 
razporeditev gradnikov spojine 2 v dvodimenzionalno plast s pomočjo vodikovih vezi. 
Dvodimenzionalne plasti se v kristalni strukturi povezujejo nadalje v trodimenzionalne tvorbe. 
 
Slika 21: Dvodimenzionalna povezava gradnikov v kristalni strukturi spojine 2. 
 
Na Sliki 22 je prikazana vzporedna lega sosednjih adeninijevih kationov. Razdalja med 
ravninama na katerih ležita adeninijeva kationa je 3,348 Å. 
 
 
Slika 22: Prikaz medsebojne lege adeninijevih kationov v kristalni strukturi spojine 2. 
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5 Zaključek 
 
Pripravil sem produkt z adeninom kot kationom v heksafluoridosilikatni soli. Sinteza je bila 
izvedena v množinskem razmerju 1 : 1 med SiO2 in adeninom v raztopini fluorovodikove 
kisline. 
Sintezo sem izvedel tako, da sem najprej raztopil silicijev dioksid v 48% raztopini 
fluorovodikove kisline ter med mešanjem počasi dodajal adenin, da se je ves raztopil. Raztopino 
sem nato pustil mešati še 10 minut in jo potem prefiltriral. Filtrat sem v digestoriju pustil toliko 
časa, da so se izločili kristali, katere sem odnučiral in jih nato postavil v digestorij, da so se na 
zraku do konca posušili. 
Kristalno strukturo nastale spojine 1 sem primerjal s kristalno strukturo spojine 2, ki je bila že 
objavljena. Spojina 2 je nastala na podoben način, kot spojina 1. Uporabljeni so bili enaki 
reagenti, le množinsko razmerje med adeninom in SiO2 je bilo 2 : 1. Čeprav je razlika pri prvi 
in drugi spojini le stehiometrično razmerje, pride do razlike v formuli spojine in v kristalni 
strukturi obeh spojin. V primeru 1 nastane spojina s formulo [RH2]
2+[SiF6]
2- (R = adenin), v 
primeru 2 pa spojina s formulo [RH]2
+[SiF6]
2-·2H2O (R = adenin). 
Razlika, ki nastane v kristalni strukturi eno- in dvoprotoniranega adenina je zelo opazna, saj pri 
dvoprotoniranem adeninu spojina 1 kristalizira v ortorombskem kristalnem sistemu, medtem, 
ko že sintetizirana in objavljena spojina 2 kristalizira v triklinskem kristalnem sistemu. V 
spojini 2 so vključene še dve molekuli vode glede na formulsko enoto. 
V obeh spojinah se tvorijo vodikove vezi, ki pomagajo pri povezovanju ionskih gradnikov v 
kristalni strukturi. Med gradniki se tvori veliko različnih vodikovih vezi, z različnimi donorji 
in akceptorji vodikove vezi, najznačilnejša pa je N–H···F vodikova vez med adeninskim 
kationom in heksafluoridosilikatnim anionom. Med kristalizacijo se lahko molekule vode iz 
topila vključujejo v kristalno strukturo, kar privede do dodatnih O–H···F in N–H···O vodikovih 
vezi. Vezava vode v kristalno zgradbo se pojavi pri spojini 2, pri spojini 1 pa ne. V obeh 
kristalnih strukturah se ionski gradniki in molekule s pomočjo vodikovih vezi povezujejo v 
plasti, pri spojini 2 pa zaradi več različnih tipov vodikovih vezi tudi v tridimenzionalno tvorbo. 
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